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Получив эти значения («с этой информацией») мы можем вычислить теплоемкость 
газовой смеси как среднюю массу фракций Yi, 
 
Основная сложность при расчете кинетики, заключается в том, что некоторые 
реакции, особенно реакции ионизации, требуют очень маленького шага по времени, иногда 
доходящего до 1*10-19 - 1*10-21 сек. Иначе в процессе расчета возникают скачки 
концентраций и возможно получение отрицательных значений концентраций. 
Учитывая большое количество элементов и реакций, суммарное время расчета 
занимает очень значительное время. Поэтому нами разработана методика динамического 
изменения шага по времени. Она заключается в том, что шаг по времени не является 
постоянным, а рассчитывается в зависимости от текущих требований расчета. Это позволяет 
ускорить процесс расчета на несколько порядков без изменения точности получения 
конечного результата. 
Использование данного подхода находит применение, когда знание концентраций 
всех химических соединений (молекул, атомов, радикалов и ионов) играет решающее 
значение: например при изучении проводимости факела или рассмотрении влияния 
наложения магнитных полей. 
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Ізомерні fac- і mer-трис-(β-аміноетилати) кобальту(ІІІ) [Cо(Etm)3]•3H2O (Etm - 
NH2C2H4O-), просторова будова яких доведена методами ІЧ, ЕСП і ЯМР-спектроскопії [1,2] і 
підтверджена даними РСтА [3] , використані як вихідні реагенти для синтезу різнолигандних 
сполук кобальту(III) з β-аміноетанолом та α-амінокарбоновыми кислотами.  
Експериментально встановлено, що взаємодія [Cо(Etm)3]•3H2O з лейцинами 
NH2CH(R)COOН (n-Hleu: R = CH3CH2CH2CH2, Hleu: R = CH2CH(CH3)2, i-Hleu: R = 
CH(CH3)(CH2CH3) при еквімолярному  співвідношенні  між зазначеними реагентами 
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приводить до утворення різнолигандних внутрішньокомплексних сполук (ВКС) з однаковим 
складом за природою координаційної сфери  [CoEtm2Amk]•n H2O (Аmk: NH2CH(R)COO- ; n = 
2÷3), причому число ізомерних форм ВКС залежить від конфігурації вихідного  комплексу 
(fac- або mer-), середовища, умов проведення синтезу й замісника R в молекулі α-
амінокислоти.  
Так, при дії n-Hleu на ізомерні трис-(β-аминоэтилаты) кобальту(III) різнолигандні 
сполуки кристалізуються переважно у mer-форми; навпаки, взаємодія i-Hleu з mer- і fac-
[Cо(Etm)3]•3H2O приводить до утворення fac-форми сполуки; при заміщенні β- аминоэтилат-
іона на лейцин утворюються  обидва ізомери комплексу [CoEtm2Amk]•nH2O в залежності  від 
будови вихідного трис-(β-аминоэтилата) кобальту(Ш), тобто з fac-[Cо(Etm)3]•3H2O – fac-, а з 
mer  - mer-форма.  
Просторова будова та відносний енергетичний стан ізомерних форм координаційних 
сполук може бути оцінена шляхом теоретичного моделювання, зокрема, методами квантової 
хімії. Метою проведеного дослідження стало визначення геометричних параметрів та енергії 
утворення ізомерних форм комплексів [Cо(Etm)3] із симетрією координаційного поліедра, 
близькою до С2 (mer-[Cо(Etm)3]) або С3 (fac-[Cо(Etm)3]), що спричинено різницею взаємного 
розташування атомів кисню та азоту в оточенні Со(ІІІ). 
 
[Cо(Etm)3] [CoEtm2(n-leu)] [CoEtm2(leu)] [CoEtm2(і-leu)] 
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Рис.1 Просторова будова та енергії утворення комплексів [Cо(Etm)3] та [CoEtm2Amk] 
(Amk: залишок норлейцину (n-leu) , лейцину (leu) або ізолейцину (і-leu) 
 
Всі розрахунки виконано обмеженим методом Хартрі-Фока-Рутана з використанням 
базисного набору SBKJC, який передбачає використання ефективного остовного потенціалу 
для зменшення обсягу обчислень. Термодинамічні характеристики обчислено в 
гармонічному наближенні жорсткого ротатора з масштабуючим множником 0,89 при 
нормальному атмосферному тиску. Для розрахунків використано програмний комплекс 
GAMESS для MS Windows (версія 6.4 створена проф. А. Грановським у МДУ, Росія). 
Результати розрахунків свідчать, що значення повної енергії у вакуумі ізольованих 
комплексів з симетрією координаційного поліедра, близькою до С3 (fac-[CoEtm2Amk]), 
знаходяться на шкалі енергій вище, ніж аналогічні значення для ізомерів з симетрією 
координаційного поліедра, близькою до С2 (mer-[CoEtm2Amk]). 
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Для з’ясування стану комплексів при різних температурах виконано розрахунок 
величин вільної енергії Гіббса ΔG в інтервалі температур від 1 до 900 К. З одержаних 
результатів випливає, що термодинамічні параметри ізомерів поблизу 0 К є досить 
близькими, але при підвищенні температури помітно розщеплюються для кожної з пар 
ізомерів (особливо це помітно для комплексів, що містять залишок лейцину). Домінування  
ізомерів з симетрією координаційного поліедра С2 зберігається у всіх випадках, крім 
комплекса з ізо-лейцином, де переважною є форма з симетрією координаційного поліедра С3. 
 
Таблиця 1 - Розраховані величини вільної енергії Гіббса (кДж/моль)  
ізомерів комплексів  [Cо(Etm)3] та [CoEtm2Amk] 
Комплекс Температура, К 




С3 677 652 616 571 518 456 387 310 227 137 
С2 677 652 616 571 521 456 387 310 226 136 
 
[CoEtm2(leu)] 
C3 912 883 838 781 712 631 541 440 330 211 
C2 912 882 837 779 709 628 537 435 325 205 
 
[CoEtm2(і-leu)] 
C3 912 883 838 781 712 632 541 440 330 212 
C2 912 883 839 781 712 632 541 441 331 213 
 
[CoEtm2(n-leu)] 
C3 913 883 837 779 709 628 537 435 325 205 
C2 912 882 836 777 706 624 532 430 318 198 
 
Таким чином, з'ясовано, що під впливом громіздкого вуглеводневого радикала R, рух 
якого у внутрішній сфері комплексу утруднений, відбувається зміна конформації  
α-амінокислотного хелатного кільця, спричинена тим, що некоординований атом кисню 
карбоксилу може перебувати як в площині халатного циклу або поза нею [4].  
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